
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061124\
  Data File : VY018559.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2024  16:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060324S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY018559.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.973    24   25   27 rBV      750       574   2.97%   0.398%
  2   2.906   177  178  181 rBV3     708       763   3.95%   0.529%
  3   3.052   198  202  203 rBV3     770       855   4.42%   0.593%
  4   3.302   240  243  244 rBV2     864       825   4.27%   0.573%
  5   3.631   292  297  299 rBV5     610       908   4.69%   0.630%
 
  6   3.790   321  323  325 rBV     1103      1216   6.29%   0.844%
  7   3.905   338  342  343 rBV3    1015      1077   5.57%   0.747%
  8   4.168   383  385  388 rVB3     675       581   3.00%   0.403%
  9   4.235   393  396  398 rVV2     628       626   3.24%   0.434%
 10   4.411   423  425  427 rVB2    1015       728   3.76%   0.505%
 
 11   4.466   431  434  435 rBV2     789       829   4.29%   0.575%
 12   4.527   443  444  448 rVB3     893       865   4.47%   0.600%
 13   4.558   448  449  451 rBV      920       911   4.71%   0.632%
 14   4.692   464  471  472 rBV4    1186      2224  11.50%   1.543%
 15   4.856   496  498  500 rBV2    1174      1095   5.66%   0.760%
 
 16   5.003   519  522  525 rBV5     650      1235   6.39%   0.857%
 17   5.234   558  560  562 rBV2     993       840   4.34%   0.583%
 18   5.417   589  590  594 rBV2     757       776   4.01%   0.539%
 19   5.692   633  635  637 rBV3     881       732   3.78%   0.508%
 20   5.777   647  649  651 rVB2     854       748   3.87%   0.519%
 
 21   6.204   715  719  721 rBV2     592       766   3.96%   0.532%
 22   6.314   733  737  739 rBV3     701       938   4.85%   0.651%
 23   6.460   759  761  763 rBV2     558       584   3.02%   0.405%
 24   6.570   777  779  783 rVB3     905      1168   6.04%   0.811%
 25   6.789   813  815  818 rBV2     564       670   3.46%   0.465%
 
 26   6.874   823  829  830 rBV4    1093      1232   6.37%   0.855%
 27   6.954   838  842  845 rBV3    1021      1473   7.62%   1.022%
 28   7.155   874  875  879 rBV3     648       557   2.88%   0.387%
 29   7.319   900  902  907 rVB4     598       872   4.51%   0.605%
 30   7.386   912  913  915 rBV      653       640   3.31%   0.444%
 
 31   7.582   943  945  946 rBV2     606       557   2.88%   0.387%
 32   7.636   950  954  955 rBV3     521       702   3.63%   0.487%
 33   7.703   959  965  966 rBV4    3136      4455  23.04%   3.092%
 34   8.136  1029 1036 1043 rBV5    3339      8454  43.71%   5.867%
 35   8.301  1059 1063 1064 rBV3    1015      1366   7.06%   0.948%
 
 36   8.496  1093 1095 1098 rBV3     829      1191   6.16%   0.827%
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                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061124\
  Data File : VY018559.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2024  16:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060324S.M
  Title     : SW846 8260
 
 37   8.575  1105 1108 1112 rBV3     863      1242   6.42%   0.862%
 38   8.685  1120 1126 1130 rBV3    5482      9439  48.81%   6.550%
 39   8.868  1153 1156 1159 rBV3     899      1212   6.27%   0.841%
 40   9.014  1176 1180 1184 rBV4     437       861   4.45%   0.598%
 
 41   9.081  1189 1191 1194 rBV3     597       756   3.91%   0.525%
 42   9.130  1195 1199 1200 rBV4     629       734   3.80%   0.509%
 43   9.179  1204 1207 1208 rBV      589       620   3.21%   0.430%
 44   9.240  1214 1217 1218 rBV2     640       653   3.38%   0.453%
 45   9.429  1244 1248 1249 rVB2     528       614   3.17%   0.426%
 
 46   9.447  1249 1251 1253 rBV2     685       573   2.96%   0.398%
 47   9.618  1277 1279 1280 rBV      945       707   3.66%   0.491%
 48   9.819  1311 1312 1318 rVB4     750       997   5.16%   0.692%
 49   9.935  1329 1331 1334 rBV4     619       644   3.33%   0.447%
 50   9.965  1334 1336 1338 rVV2     669       588   3.04%   0.408%
 
 51  10.179  1365 1371 1380 rVB2   11052     19340 100.00%  13.421%
 52  10.331  1395 1396 1398 rBV      742       562   2.91%   0.390%
 53  10.362  1398 1401 1403 rVV3     629       874   4.52%   0.607%
 54  10.404  1405 1408 1409 rBV      609       597   3.09%   0.414%
 55  10.642  1443 1447 1448 rBV2     632       651   3.37%   0.452%
 
 56  11.075  1516 1518 1521 rBV2     807       891   4.61%   0.618%
 57  11.105  1521 1523 1527 rBV2     869       745   3.85%   0.517%
 58  11.191  1535 1537 1539 rBV2     659       736   3.81%   0.511%
 59  11.319  1556 1558 1561 rBV2     586       628   3.25%   0.436%
 60  11.489  1578 1586 1592 rBV2    5885     11724  60.62%   8.136%
 
 61  11.556  1594 1597 1598 rBV3     845       919   4.75%   0.638%
 62  11.752  1627 1629 1632 rBV3     628       807   4.17%   0.560%
 63  11.782  1632 1634 1637 rVB4     717       822   4.25%   0.570%
 64  11.910  1653 1655 1659 rVB5     967       957   4.95%   0.664%
 65  12.123  1686 1690 1691 rBV2     525       599   3.10%   0.416%
 
 66  12.276  1711 1715 1716 rBV      853       863   4.46%   0.599%
 67  12.483  1744 1749 1756 rVB5    4837      7727  39.95%   5.362%
 68  12.599  1766 1768 1770 rVB2    1064       768   3.97%   0.533%
 69  12.660  1773 1778 1780 rVV5     598       853   4.41%   0.592%
 70  12.727  1787 1789 1791 rBV2     716       652   3.37%   0.452%
 
 71  12.764  1791 1795 1797 rBV2     468       574   2.97%   0.398%
 72  12.892  1814 1816 1817 rBV2     579       609   3.15%   0.423%
 73  12.959  1825 1827 1830 rVB2     725       578   2.99%   0.401%
 74  13.184  1862 1864 1868 rVB      646       674   3.49%   0.468%
 75  13.233  1870 1872 1874 rVB      614       557   2.88%   0.387%
 
 76  13.263  1874 1877 1879 rBV2    1486      1721   8.90%   1.194%
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  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061124\
  Data File : VY018559.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2024  16:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060324S.M
  Title     : SW846 8260
 
 77  13.312  1883 1885 1888 rVB3    1124      1083   5.60%   0.752%
 78  13.422  1899 1903 1909 rVB6    1969      4048  20.93%   2.809%
 79  13.733  1950 1954 1955 rBV2     956      1166   6.03%   0.809%
 80  13.946  1987 1989 1993 rVB3     776       964   4.98%   0.669%
 
 81  14.001  1993 1998 1999 rBV3     789      1181   6.11%   0.820%
 82  14.038  2001 2004 2006 rVV3     662       809   4.18%   0.561%
 83  14.099  2010 2014 2018 rBV4     903      1295   6.70%   0.899%
 84  14.147  2018 2022 2023 rBV2     526       602   3.11%   0.418%
 85  14.196  2028 2030 2032 rBV2     854       866   4.48%   0.601%
 
 86  14.349  2053 2055 2057 rBV2     832       586   3.03%   0.407%
 87  14.410  2064 2065 2070 rBV2     835       761   3.93%   0.528%
 88  14.824  2131 2133 2135 rBV2     719       648   3.35%   0.450%
 89  14.946  2149 2153 2156 rBV2     705      1096   5.67%   0.761%
 90  15.239  2198 2201 2204 rBV4     691       868   4.49%   0.602%
 
 91  15.318  2213 2214 2218 rVB3     977       710   3.67%   0.493%
 92  15.397  2224 2227 2228 rBV3     711       793   4.10%   0.550%
 93  15.446  2233 2235 2237 rBV2     532       566   2.93%   0.393%
 94  15.605  2259 2261 2263 rBV3     631       559   2.89%   0.388%
 95  15.915  2310 2312 2315 rBV2     717       912   4.72%   0.633%
 
 96  16.007  2322 2327 2328 rBV3     790      1030   5.33%   0.715%
 97  16.165  2350 2353 2356 rBV3     800      1229   6.35%   0.853%
 98  16.330  2379 2380 2383 rVB2     910       708   3.66%   0.491%
 99  16.379  2386 2388 2390 rBV3     868       935   4.83%   0.649%
100  16.738  2443 2447 2449 rBV4     647       584   3.02%   0.405%
 
 
 
                        Sum of corrected areas:      144100
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061124\
  Data File : VY018559.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2024  16:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060324S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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Abundance TIC: VY018559.D\data.ms
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061124\
  Data File : VY018559.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2024  16:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060324S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown3.790                    Concentration Rank 10

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  3.790   13.65 ug/l         1216   Pentafluorobenzene          7.783

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 2,4(1H,3H)‐Pyrimidinedione, 6‐ch... 191 C4H2ClN3O4     006630‐30‐4 25
 2 2‐(Dimethyl‐.lambda.(4)‐sulfanyl... 192 C7H12O4S       1000269‐94‐3 10
 3 Phenol, 2‐(4H‐1,2,4‐triazol‐4‐yl)‐  161 C8H7N3O        1000362‐60‐1 9 
 4 Phenol, 4‐(4H‐1,2,4‐triazol‐4‐yl)‐  161 C8H7N3O        1000362‐60‐2 9 
 5 Methyl 2‐oxo‐1,3‐dihydro‐1,3‐ben... 192 C9H8N2O3       106429‐57‐6 9 
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5000
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Abundance Scan 323 (3.790 min): VY018559.D\data.ms (-321) (-)
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5000
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Abundance #65848: 2,4(1H,3H)-Pyrimidinedione, 6-chloro-5-nitro-
30.0
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191.0113.0
90.0
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161.050.0
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Abundance #67163: 2-(Dimethyl-.lambda.(4)-sulfanylidene)malonic ac
177.0
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Abundance #37393: Phenol, 2-(4H-1,2,4-triazol-4-yl)-
52.0 79.0 133.0

105.0 161.0

3.40 3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  45.00  100.00%

3.40 3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  45.60   92.00%

3.40 3.60 3.80 4.00 4.20

m/z 197.40   88.00%

3.40 3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  40.70   87.00%

3.40 3.60 3.80 4.00 4.20

m/z  35.00   85.00%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY061124\
  Data File : VY018559.D                                          
  Acq On    : 11 Jun 2024  16:00
  Operator  : SY/MD
  Sample    : IBLK
  Misc      : 5.00g/5.0mL/MSVOA_Y/SOIL/B
  ALS Vial  : 10   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y060324S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\Database\NIST20.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown3.790         3.790    13.7  ug/l     1216   1   7.783    4455  50.0
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